



Version of attached ﬁle:
Accepted Version
Peer-review status of attached ﬁle:
Peer-reviewed
Citation for published item:
Sturala, Jiri and Etherington, Marc K. and Bismillah, Aisha N and Higginbotham, Heather F. and Trewby,
William J. and Aguilar, Juan A. and Bromley, Elizabeth H. C. and Avestro, Alyssa-Jennifer and Monkman,
Andrew P. and McGonigal, Paul R. (2017) 'Excited-state aromatic interactions in the aggregation-induced
emission of molecular rotors.', Journal of the American Chemical Society., 139 (49). pp. 17882-17889.
Further information on publisher's website:
https://doi.org/10.1021/jacs.7b08570
Publisher's copyright statement:
This is an open access article published under a Creative Commons Attribution (CC-BY) License, which permits
unrestricted use, distribution and reproduction in any medium, provided the author and source are cited.
Additional information:
Use policy
The full-text may be used and/or reproduced, and given to third parties in any format or medium, without prior permission or charge, for
personal research or study, educational, or not-for-proﬁt purposes provided that:
• a full bibliographic reference is made to the original source
• a link is made to the metadata record in DRO
• the full-text is not changed in any way
The full-text must not be sold in any format or medium without the formal permission of the copyright holders.
Please consult the full DRO policy for further details.
Durham University Library, Stockton Road, Durham DH1 3LY, United Kingdom



























ǡʹ  ǡ͵   Ǧ
 ǤͶ   ǡ   Ǧ
ͷǦ
ǡǦ
 Ǯǯ Ǯǯ  Ǧ
   Ǥ   
ǡǦ
ǡ͸
  ͹   Ǧ
ǡǤͺ
      Ǧ
ͻȋȌǤǡǡ
  ǡ ǡ   
ǤǡǦ
  ͳͲ  Ǧ

Ȅ  
    ǡ     
 Ǧ  ȋȌ  Ǧ
  ǡ  Ǥͳͳ  
ͻ       Ǧ
      
ǡͷǡͷǦǡǦ
   Ǥ    Ǧ
Ǧ
Ǥ ǡͳʹ  ǡ  
  ǡ     

ǦǤ
ͳǡ ͳ͵   
Ǥ
ǡ  ǡ   ͻ 
   Ǧ  Ǥ Ǧ
       Ǧ
     ǡ 
       Ǧ
   Ǥ ǡ  


 Ǥ͹ǡ ͻ  ǡ     Ǧ
 ǡ     
Ǥ
ǡ        
  Ǧ  ǡ    Ǧ





        Ǧ
 ȋȌ     ǡ 
Page 1 of 19
ACS Paragon Plus Environment






























































ǡ  ȋȌ Ǥ    
Ǧ  Ǧ  ǡ Ǧ
ǡȋ	Ȍ
ǡȋ	ͳȌȋȌ
       ǦǦ
ǤͳͶ

    ǡ   
ȋ	ͳȌǦǡ
   Ȃ Ǥ 
       
 Ǥǡ	
ǡǦǦ
    
   ǡ 
        






   ǡ    
    
ȋ  ȌǤ      ǡ
       Ǧ
Ǥ   ȋȌ      
Ǧ ǡ ȋȌ      
ǡ    ȋȌ Ǧ
 ǡ ȋȌ   ǡ 
ȋȌǤ

     Ǥ Ǧ
 ȋ͵͵Ȍǡ Ǧ
 ȋͷͷȌǡ Ǧ




Ǥ       
      ǡ
       Ǧ
        Ǧ
  Ǥ   Ǧ 
  ȋ	 ʹȌ ǡ    ǡ 
Ǧ
Ǥ     ͵͵ǡ   
    ȋ	 ʹȌ  
ǡ
      Ǧ
  Ǥ  Ǧ Ǧ




    ǡ  ǡ ͷͷ 
͹͹      
͵    Ǧ Ǧ ǡ
Ǥ   ǡ    ͹͹




	ʹǤ   Ǧ 




      ǡ
  Ǧ  ͳͷ   ʹǦ
 ȋʹǦ	Ȍ Ǥ   

ǤǡǡǦ
 ȋ	 ʹ͹Ȃ͵ͲȌ  Ǥ 
͹͹ʹͲͲǦ
  ȋ	͵Ȍ    ǡ
    Ǥͳ͸  
ȋȌʹǤͺͶʹͲͲ͵Ǥ͵ʹ














Page 2 of 19
ACS Paragon Plus Environment



































































	 ͵Ǥ Ǧ   
͹͹ȋͳͲɊʹǦ	ǡα͵ǤͻͶǡαͳͲȌ
        
 Ǥ ǣ    ͹͹ǡ  
͵͵ ͸͸    Ǧ
ǡͷͷ
     Ǥ   Ǧ
ǮǯǤͳ͹
   ȋȌ ͵ǤͻͶ    ȋ ͳȌ 
͹͹Ǥ ǡ  
ͳǤͲͶͲǤ͸ʹǡǤ
   ǡ 
   ͵Ǥ͵ʹǡ
ͳͳ       
  ǡ ǤǤǡ ͳ՜Ͳ Ǥ  
  





    ȋ	 ͵ǡ Ȍ  Ǧ
  ͷͷǡ     Ǧ
αʹǤ͹͵ǡǦ
 αʹǤͻͳͺͲǤ





      ͳǣͷ Ȁ
ȂȋȂǦȌ
  Ǥ   ʹǦ	 
ȋαͻͳȌǡ ȂǦ  ȋ α ͹͹ Ȍ  
Ǥͳͺ
  ȋ	 ʹ͹Ȃ͵ͲȌ  
     ǡ   
  
Ǥ 
   ʹͲ ȋͳȂͳͲɊȌ  
      
ǡǦ
   Ǧ
ǡ      
Ǥ
	Ǥ
ǡ ɒǡ  ͹͹  ͷͷ  ȋ ͳȌ 
ǡ 
 Ǧ     
Ǥʹͳ       
ǡ
Ǧ ǡ   	   




        
    ͶʹǤͷȉȂͳǡ  Ǧ
     
 Ǥ  	   ȋ ͳȌ
 ͸͸  ǡ Ǧ
͹͹ǡͷͷǡ͵͵Ǥ
  Ǧ Ȅ 
 ͵͵  ȋ	 ʹ͹Ȍ 
ͳͲͲǡ ǡ͸͸ Ǧ




















͵͵ ͵Ǥ͹͸ ͵ǤͶͲ ͵ǤͶͳ ͵ǤͳͲ ͵Ǥͳ͹ ͵Ǥ͵Ͷ Ȃ Ȃ ʹͲǤ͸ͳ ʹǤͲ͹ ʹǤͲͷ
ͷͷ ͵Ǥ͸ͷ ʹǤ͹͵ ʹǤͻͳ ʹǤ͹Ͳ ʹǤ͹͵ ʹǤ͹͸ ͲǤ͵ ͳͶ ͵ͲǤͲ͸ ͲǤ͸ͳ ʹǤͻͲ
͸͸ ͶǤͶ͵ ͵Ǥ͹͸ ͵Ǥͺ͵ ͵Ǥ͸͹ ͵Ǥ͹ͺ ͵Ǥͺ͵ ͲǤͶ Ͷ ͹ͻǤʹʹ ͲǤͶ͸ ͳǤ͸͵
͹͹ ͵ǤͻͶ ʹǤͻͲ ͵Ǥ͵ʹ ͵ǤͲͶ ʹǤ͹͹ ʹǤͺͻ ͲǤͳ ͸ ͶʹǤͶ͹ ͲǤͻͳ ͳǤ͵ͳ
Page 3 of 19
ACS Paragon Plus Environment































































 ȋ	 ʹȌǤ ǡ    Ǧ

ͳ ȋ	ͶǡȌǤ
   Ǧ͵ʹʹ ǡ ʹǦ
ǡǦǦ





͵Ǥͺͻ%ǡ        
    ɎǦ  Ǥʹ͵  Ǧ





    ȋ	 ͵ͺȌ  ͹͹ 
        
Ǥ  Ǧ  Ǧ 
    ǡ ǡ   
         
   
ǡ ǤǤǡ  Ǧ
Ǥ     ǡ 
ǡ  





ͷͷǡ ȋȌ ͸͸ǡ  ȋȌ͹͹ǡ   Ǧ͵ʹʹ
ǡʹǦǡǦǦ
ǤǦ










    Ǧ
Ǥ͹͹ǡ






     ͷͷι   ǡ 
ǦɎǦǤʹ͸
Ǥ
     ǦǦ  Ǧ
ǡǦ
ǤǦ
    ǡ  ǡ  ͳΨ
    ȋ Ȍ
ȋȌ     ȋ̺Ȍ ǡ
Ǧ
 Ȃ     Ǧ
Ǥ        
ǡǦǦ
      ǦǦ
   Ǥʹ͹   
ǡ͹͹ȋ	ͷȌ
         ʹǦ
	ͺͲǡǤǦ
ǡ    ͷͷ   










 Ǥ ǡ     
        
ȂǤǤǡ͵Ǧ
͹͹ǡǦǦǦ
   ǡ      
 ȋ	




      Ǥ 
͵͵ ͸͸      Ǧ
    ǡ      
ȋ	ͳʹͳͺȌǦǦ
Ǥ
Page 4 of 19
ACS Paragon Plus Environment































































      
ʹǦ	ǤǦ
ȋȌ
ȋȌǡ Ǥ      ɔ

Ǥ
        Ǥ
    ͹͹  ͷͷ  
ȋ	ͷȌǡ
  
   Ǥ 
      ǡ 
         
       ǦǦ
Ǥ
ǡ
   ǡ     
 
   Ǥ     
ͳΨͷͷ   
     ʹǦ	 ǡ
    Ǧ    
̺ǡǡǦ
 Ǥ 
ȋ	Ȍ  ȋ	 ͸Ȍ      Ǧ






     ǡ   
  ȋ	 ͵Ȍ  ʹǦ	 ǡ
      Ǧ
Ǥ ǡ ǡ    Ǧ
Ǧ




  ǡ      Ǧ
Ǥʹͻ     ǡǡǦ
ͳͷ͵Ǥ͸ʹͳʹǤͷ
̺Ǥ ǡ     ͹͹Ȃ
̺Ǧȋ	ͷȌ
  Ǥ      Ǧ




	 ͸Ǥ 	   Ǧ   ȋȌͷͷ 
ǡȋȌͷͷ̺ǡȋȌ͹͹ǡȋȌ
͹͹̺ǤαʹͲͲǤ
  Ǥ   
 Ǧ
       
Ǥ͵Ͳ     Ǧ
Ǧ 
ǡ
ȋ	 ͹  ͵ͶȂ͵͹Ȍ    
    ȋȌ  
ȋ	ȌǤ
ǡ͵͵
 ǡ       
Ǥ  ͵͵ǡ   Ǧ
ȋȌ
 ȋ ͳȌ  	 ȋ ͳͲȌ Ǥ 
         Ǧ
        Ǧ
 Ǥ Ǧ
ǡ͵͵ǡȋ	ʹȌ




   ǡ  
Page 5 of 19
ACS Paragon Plus Environment




































































	 ͹Ǥ Ǧ   





    ǡ    
    Ǥ  ǡ






  ͹͹ ȋ	͹Ȍ  ͷͷ ȋ	 ͹Ȍ 
   ǦǦ  Ǥ Ǧ
   ȋȌ    Ǧ
   ȋ	ʹ͵Ȍǡ   Ǧ
     Ǥ Ǧ
 ǡ     ȋ	
͸ȌǡǤ
  Ǧ     Ǧ
   ȋ	 ʹ͸Ȍ     Ǧ
 ǡ     
Ǥ	ǡͷͷ
 Ȅ α͵Ǥʹ͹   
ǡαʹǤ͹͸Ǧ
ǦǤǡ
        
͹͹ǡǤǤǡͳͲΨ
 	ǡ        
α͵Ǥ͵ʹǤ ǡ    
     ȋǤǤǡ  ͷͲΨȌ Ǧ

Ǥ
Ǥ     Ǧ
      
Ǥǡ
     ȋȌ 
ǡ ȋȌ  ǡ ȋȌ  








     ͹͹ ͷͷ 
ǤʹͶ      
   ǡ ǡ    ǲ
   ǫǳ  ǲ  
ǫǳǤ
   ǡǦ
   Ǧ   ǡ 





Ǥ 	 ǡ ʹǡʹԢǦͳ ȋ	 ͺȌǡ 
    Ǥ  ʹͲͳͳǡ    
αʹǤͷͺ  α͵ǤͲͲ   






     Ǥ ǡ 
ͳ͵







Page 6 of 19
ACS Paragon Plus Environment






























































	ͺǤ ȋȌ  ʹǡʹԢǦͳ 
      Ǥ
ȋȌ	ͲȋȌͳȋȌǦ
Ǧ




Ǥ        






      

ǡǤ
ǡ        

     ͵ͳ Ȃ

ǡ
      Ǧ
 Ǥ ǡ   
    ǡ   Ǧ
  Ǥ  
Ǧ   Ǧ ͵ʹ
 ͵͵ 
ǡ     Ǧ
ǤǡǦ
         
Ǥ
ǡ       
      Ǧ
  Ǥ     
ǦǤ
    ǡ ǡ 
Ǧ
 Ȅ   Ǧ
Ǥ    
     Ǯ ǯǤ   










  Ǧ  Ǥ  Ǧ
     Ǧ   
ǡǡ
  Ǥ ǡ  
ǡ  ɎǦ     
       
ǤʹͶ    ǡ͵͵ǡ  
    ǡ 
    ǡ    ǡ
͸͸ǡ  Ǥ      
  Ǥ  ͹͹  ͷͷǡ  
 ǡ         Ǧ
   ǡ    
Ǧ   Ǥ  Ǧ
       
ǡ
       
       Ǥ Ǧ
  ǡ     ǡ
      
      Ǥ
	      Ǧ
  Ǥ
ǡǡǦ






 ǡ  ǡ Ǧ Ǧ















ǤǤ       
	 	     
ǡǦ
ʹͲͳͷͲͶʹ
ʹͲͳͷͲͺͷǡ     ̶ 
 ǡ ǡ   Ǧ
̶ǤǤǤǤǤ	ǤǤǯʹͲʹͲ
Ǥ͸Ͷͳ͹ʹͷǤǤǦǤǤ
        ͳͺͷͳ 
Page 7 of 19
ACS Paragon Plus Environment































































 ȀͲʹ͸ʹͳȀͳǤ ǤǤǤ     
 	 
 ȋȀͲʹͻͻͻʹȀͳȌ   Ǧ
 
 ȋ


















































͹Ǥ ȋȌ ǡǤ ǤǢ ǡ ǤǤǢ ǡ ǤǤǢ ǡǤǢ
ǡ Ǥ ǤǢ ǡ Ǥ ǤǢ ǡ ǤǢ ǡ Ǥ Ǥ 
ǤʹͲͲͻǡͷǡ͸ͻǢȋȌǡǤǢǡǤǢǡǤǤǢǡǤǢǡǤǢ
ǡ Ǥ Ǥ Ǥ ʹͲͳͶǡ ͺǡ ͷͶͳͺǢ ȋȌ æǡ ǤǢ ǡ ǤǢ





;ǡ ͵ͷʹ͵Ǣ ȋȌ ǡǤǢ ǡǤ ǤǢ ǡ Ǥ ǤǢǡ ǤǢ
















































ǤǢ ǡ Ǥ Ǥ Ǥ ǤǢ ǡ 	ǤǢ ǡ Ǥ Ǥ Ǥ Ǥ Ǥ
ʹͲͳ͸ǡͻͻǡͷ͸ͲʹǢȋȌǡǤǢǡǤǢǡǤǤǤʹͲͳ͸ǡ
ͷͷͼǡͻͷ͸ͷǢȋȌǡǤǢǡǤǢǡǤǢǡǤǢǡǤǢǡǤǢ




ͳͶǤ   ̵̵  ȋ
ȌǡǦǦ
ǦǦ
 Ǥ   ǡ      
̵̵ǡǦ
      ǡ   
Ǥ
ͳͷǤǦ






ͳ͹Ǥ ǡ Ǥ ǤǢ ǡ Ǥ ǤǢ ǡ Ǥ Ǥǡ Ǥ  Ǥ
ͳͻ͹͵ǡͷǡͳ͹Ǥ
ͳͺǤ 
   ȋȌ   
  ʹǦ	  ͳǣͷ Ȁ ȂǦǡ ǣ ȋȌ






ʹͲǤ   Ǧ
   ͳͲͲ Ǥ  
Ǧ
      Ǥ 
	͵ʹǤ
ʹͳǤ ǡ Ǥ ǤǢ ǡ 




ʹ͵Ǥ          
ǡ       
    ɎǦǤ    
ǡɎǦǡǡ
Page 8 of 19
ACS Paragon Plus Environment





























































       ǡ ǣ ǡ Ǥ ǤǢ
ǡ	ǤǤǡǤǤǤʹͲͳ͹ǡͻͶǡ͵ͶͳǤ
ʹͶǤ 	      Ǧ
  Ǧ ǡ ǣ ȋȌ ǡ 	Ǥ Ǥ Ǥ Ǥ





       
ǣǡǤǢǡǤǢǡǤǢǡǤǢǡǤǢǡ
ǤǤǢǡǤǢǡǤǢǡǤǤǢǡǤǤǤǢǤǤǤǢ
ǡ ǤǤǢǡǤǢǡ ǤǤǤǢǡǤǤ ǤǤǤǤ
ʹͲͳ͹ǡͷ͹Ϳǡͳ͸ʹ͸ͶǤ
ʹ͸ǤǦ











Ǥ Ǥ ǤʹͲͳ͸ǡͷ͹;ǡ Ͷ͸ͷͲǢ ȋȌ ǡ ǤǢ Ǧǡ
ǤǢǡǤǤǢǡǤ Ǥ ǤǢǡ Ǥ ǤǢ ǡ
ǤǢǦ
ǡ ǤǢ ǡ ǤǢ 
Ǧ
ǡǤǤ Ǥ Ǥ Ǥ ǤʹͲͳ͹ǡ
ͷ͹ͿǡͺͶ͵Ǥ




ǡǤ 	ǤǢ ǡ Ǥ ǤǢǡǤ Ǥ Ǥ
ʹͲͳ͸ǡ ͽǡ ͳ͵͸ͺͲǢ ȋȌ ǡ Ǥ ǤǢ ǡ ǤǢ ǡ Ǥ Ǥ





     Ȃ  





   Ǧ Ǥ  








ǡ ǤǢ ǡ ǤǢ ǡ ǤǢ ǡ Ǥ ǤǢ ǡ Ǥ Ǥ Ǥ
ǤǤʹͲͲ͵ǡͷ͸ͻǡͷ͵ͲͺǤ

Page 9 of 19
ACS Paragon Plus Environment
Journal of the American Chemical Society
1
2
3
4
5
6
7
8
9
10
11
12
13
14
15
16
17
18
19
20
21
22
23
24
25
26
27
28
29
30
31
32
33
34
35
36
37
38
39
40
41
42
43
44
45
46
47
48
49
50
51
52
53
54
55
56
57
58
59
60
